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大電力用のパワートランジスタとして用いられる Si-IGBT（Insulated Gate Bipolar 
Transistor）等の縦型パワートランジスタでは困難であった集積化が可能となる
ことから，パワー制御システムの小型化技術としても期待される．1) 
これらの GaN デバイスの実現には，GaN エピタキシャル結晶の高品質化技術
が大きく貢献してきた．現在，GaN バルク結晶の成長方法としてはハイドライ
ド気相成長（Hydride Vapor Phase Epitaxy: HVPE）法 2)が主流となっている．昨今
では HVPE 法に代わるさらなる高品質 GaN 結晶成長技術として，アモノサーマ
ル（Ammonothermal）3)法，Na フラックス（Natrium-flux）4)法も注目を集めてい
る．これらの技術により，GaN 結晶中の欠陥密度は大きく低減してきており，
研究レベルでは無転位の GaN 結晶も報告された．5) 
結晶の無欠陥化に向けた結晶成長技術開発においては，結晶に導入される欠
陥の性質を知ることが重要である．これまで，結晶中に存在する転位の性質の















Si 結晶等とは異なり線吸収係数の大きい GaN では，市販のウエハレベル(数 100 









 そこで本研究では，GaN 結晶の更なる高品質化に向け，放射光 X 線を用いた
評価によって GaN 結晶欠陥の性質を明らかにすることを目的とした．放射光の
高いエネルギーの X 線を利用すれば，市販ウエハレベルの膜厚を持つ GaN 結晶
に対しても，透過 X 線トポグラフィ測定が容易となる．また，高輝度かつ高平
行度な放射光 X 線を利用すれば，XRD 測定において X 線マイクロビームを形成
することができ，ミクロンスケールで局所での結晶面の傾斜や歪みを検出する





1.2.1 結晶構造と材料特性 11) 




ものが WZ 型構造をとる傾向を示し，GaN は常温定圧化で 4 配位の WZ 型構造
が最安定相となる． 
 図 1-1 に示すように，WZ 型の GaN は c 軸と呼ばれる[0001]方向に Ga 原子層
と N 原子層が交互に積層した構造であるため，c 軸方向では Ga と N の電気陰性
度の違いによって分極が生じる．一方，c 面と垂直を成す a 面，m 面は無極性面
として知られている． 
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1.2.2.1 異種基板上への窒化ガリウム成長 14) 
 GaN 結晶の代表的な成長技術を表 1-2 にまとめた．現在市販されている GaN
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1.2.2.2 欠陥低減技術 16) 
異種基板上の GaN ヘテロエピタキシャル成長では，有機金属気相堆積法










 また，GaN 結晶の低欠陥化に向けた成長技術としては，横選択成長（Epitaxial 
Lateral Overgrowth: ELO）も重要な技術である．横選択成長とは，結晶表面を SiO2
等のマスク材と呼ばれる薄膜で覆い，一部の開口部から横方向に成長させる方
法である．GaN の横選択成長には，マイクロチャンネルエピタキシー
（Micro-Channel Epitaxy: MCE）22)とファセット形成型 ELO（Facet-Initiated 





















表 1-3． GaN 欠陥とその分析手法 
欠陥種 分析手法 検出パラメータ 位置分解能 
点欠陥 陽電子対消滅 25) 陽電子のエネルギー 
・寿命 
数 mm 
転位 カソードルミネッセンス バンド間発光強度 
・波長 
数 100 m 
走査電子顕微鏡 
（＋エッチピット法等） 
二次電子強度 数 100 nm 
透過電子顕微鏡 電子線回折強度 数 nm 








不純物 カソードルミネッセンス バンド間発光強度 
・波長 
数 100 m 
二次イオン質量分析法 二次イオン強度 数 10～100 m 
格子歪み X 線回折（実験室光源） X 線回折強度 数 100 m 







できる TEM 解析が大きな役割を果たしてきた．6-8) 
 六方晶構造を持つ結晶中には，𝒃=1/3<11-20>，𝒃=<0001>，𝒃=1/3<11-23>のバ













表 1-4．無極性面成長したⅢ族窒化物に存在する転位 26) 





























(Basal stacking faults) 
/PSFs 
(Prismatic stacking faults) 
 
 
表 1-5．無極性面成長したⅢ族窒化物の積層欠陥 26)  




























 現在 GaNバルク成長方法として主流となっている HVPE 法は気相法の一種で
ある．一般的に 900℃程度の高温に保持された金属ガリウムと塩化水素ガスを反
応させて塩化ガリウムを生成し，1100℃程度に保たれた基板付近でアンモニア
と反応させることで GaN を成長させている．これまで HVPE 法では欠陥低減の
ため，横選択成長を始めとし，r-FIELO（Facet-Initiated Epitaxial Lateral Overgrowth）
法 27,28)，DEEP（Dislocation Elimination by the Epitaxial-growth with inverse-Pyramidal 




が盛んとなっているのが，液相法のアモノサーマル法 3)と Na フラックス法 4)で




















































































































































































































2.1.3 転位の弾性論 40) 
   2.1.3.1 応力 
 物質に弾性的な歪みが存在する時，それを元に戻す応力が存在する．図 2-8
に立方体の各面にはたらく応力の定義を示す．𝜎𝑖𝑗は単位面積当たりにはたらく
応力であり，i は力がはたらく方向，j は力がはたらいている面を意味する． 
 応力を表すテンソルは，以下のように記述できる． 
 








     𝜎𝑥𝑦 = 𝜎𝑦𝑥,  𝜎𝑦𝑧 = 𝜎𝑧𝑦,   𝜎𝑧𝑥 = 𝜎𝑥𝑧    (2－2) 
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σ𝑥𝑥 = 𝜎𝑟𝑟 cos
2 𝜃 + 𝜎𝜃𝜃 sin
2 𝜃 − 2𝜎𝑟𝜃 sin 𝜃 cos 𝜃 
σ𝑦𝑦 = 𝜎𝑟𝑟 sin
2 𝜃 + 𝜎𝜃𝜃 cos
2 𝜃 + 2𝜎𝑟𝜃 sin 𝜃 cos 𝜃 
σ𝑥𝑦 = (𝜎𝑟𝑟 − 𝜎𝜃𝜃) sin 𝜃 cos 𝜃 + 𝜎𝑟𝜃(cos



































   




らせん転位の場合，図 2-9(b)のようにらせん転位が走る方向を z 軸にとると，
円筒座標での点(r,)における応力成分は次式のようになる． 
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𝐸 =∑𝐸𝑔exp(𝑖𝒌𝑔 ∙ 𝒓)
𝑔
    (2 − 10) 
𝒌𝑔 = 𝒌0 + 𝒈    (2 − 11) 
 
として与えられる．𝒌0は結晶中の入射波の波数ベクトル，𝒌𝑔は結晶中での散乱
（回折）波の波数ベクトルである．  𝒈は回折ベクトルで， (2－11)式から




点 O と逆格子点 G のみに注目する．これを二波近似と呼び，(2－10)式は 
 





2 − 𝑘2)𝐸0 − 𝐾
2𝐶𝜒?̅?𝐸𝑔 = 0 
𝐾2𝐶𝜒𝑔𝐸0 − (𝑘𝑔
2 − 𝑘2)𝐸𝑔 = 0 















とおくことができる． 𝐶は偏光因子と呼ばれ𝜎偏光の場合で𝐶 = 1，
π偏光の場合で𝐶 = cos2𝜃𝐵（𝜃𝐵はブラッグ角）である．上記の基本方程式中にお
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2 − 𝑘2)𝐸0𝑗 − 𝑘
2𝐶𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅ 𝐸𝑔𝑗 = 0 
𝑘2𝐶𝜒𝑔𝑗𝐸0𝑗 − (𝑘𝑔𝑗








𝐸0𝑗 − 𝑘𝐶𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅ 𝐸𝑔𝑗 = 0 
𝑘𝐶𝜒𝑔𝑗𝐸0𝑗 − 2𝑔𝑗𝐸𝑔𝑗 = 0 
 












    (2 − 22) 
 
と書くことができる．𝜒𝑔𝑗，𝜒𝑔𝑗̅̅̅̅は負の値であること， 01, 𝑔1 < 0，02, 𝑔2 > 0で




> 0,  (∵  𝜒𝑔1 < 0，𝑔1 < 0)     (2 − 23) 
𝐸𝑔2
𝐸02
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= −𝑥 sin 𝜃B + 𝑦 cos 𝜃B 

𝑔













































−𝑥2 sin2 𝜃B + 𝑦
2 cos2 𝜃B =
𝜋2 cos2 𝜃B
2
    (2 − 30) 
 
すなわち，図 2-18 に示すように，分散面は上式で表される双曲線として描くこ
とができ，その双曲線の再隣接距離は2𝜋/ (= 𝑘|𝐶| |
𝑔
| / cos 𝜃B)である． 
入射表面に対し回折波が入射波と異なる側から出ていくラウエケース（Laue 
case）の場合，図 2-19(a)に示すように，入射表面の垂線が分散面 1 と 2 の両方と
必ず交わる．波数ベクトルの境界条件（𝑲0𝑡=𝒌0𝑡）より，垂線 v と分散面との交
点が分散点 P1，P2 として決定される．その結果，結晶中の O 波の波数ベクトル
はP1O⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  (= 𝒌01)，P2O⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  (= 𝒌02)となり，G 波の波数ベクトルはP1G⃗⃗⃗⃗ ⃗⃗ (= 𝒌𝑔1)，P2G⃗⃗⃗⃗ ⃗⃗  (= 𝒌𝑔2)
となる．図 2-19(b)に示すように，逆格子原点 O を中心とした分散球 TO上の入
射波の端数ベクトル𝑲0の始点を P，ラウエ点を L とすると，入射波のブラッグ
角からのずれはPO⃗⃗⃗⃗  ⃗(= 𝑲0)とLO⃗⃗⃗⃗  ⃗のなす角𝜃B − 𝜃(= 𝐿𝑃̅̅̅̅ /𝐾)となる．垂線 v と分散球
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(𝜃B − 𝜃) =




    (2 − 33) 
 
なお，視斜角𝜋 2⁄ − 𝜃が増えると𝑊が増えるとする．σ偏光に対する𝑊の値（𝑊𝜎）



























(𝑊 ∓ √𝑊2 + 1)     (2 − 35) 
 

























|，√𝑔 ?̅?⁄ = exp(𝑖𝛿)である．
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+ 2|𝐸0𝑗||𝐸𝑔𝑗|{cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓)cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓) 
                         +sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓)sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)}   (2 − 41) 
 
ここで，三角関数の公式 
cos 𝛼 cos 𝛽 =
1
2
{cos(𝛼 + 𝛽) + cos(𝛼 − 𝛽)} 
sin 𝛼 sin 𝛽 = −
1
2







{ cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓 + 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓) + cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 − 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)} 
             −
1
2
{ cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓 + 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓) + cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 − 𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)} 
          = cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 − 𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) 
 









+2|𝐸0𝑗||𝐸𝑔𝑗|cos(𝒈 ∙ 𝒓)      (2 − 42) 
              
上式より，結晶内での分岐波 1，2 の波動場は𝒈 ∙ 𝒓 = const.の面上に存在し，格

















𝐸𝑗 = 𝐸0𝑗 {exp(𝑖𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) + |
𝐸𝑔𝑗
𝐸0𝑗
| exp(𝑖𝛿𝑗)exp(𝑖𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓)} 
= 𝐸0𝑗 {exp(𝑖𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) + |
𝐸𝑔𝑗
𝐸0𝑗




{ } = {cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) + |
𝐸𝑔𝑗
𝐸0𝑗
| cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 
            + 𝑖 {sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓)+ |
𝐸𝑔𝑗
𝐸0𝑗
| sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 












| {2 sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 








| {cos(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) cos(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗) 
               + sin(𝒌0𝑗 ∙ 𝒓) sin(𝒌𝑔𝑗 ∙ 𝒓 + 𝛿𝑗)} 
 
ここで，cos 𝛼 cos 𝛽 + sin 𝛼 sin 𝛽 = cos(𝛼 − 𝛽) = cos(𝛽 − 𝛼)の関係より， 
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2.3 X 線トポグラフィによる転位の同定 
2.3.1 X 線トポグラフィ技術 44,45) 
 X 線トポグラフィとは，X 線の回折現象を利用して単結晶中の格子欠陥の空
間分布を画像化する技術 46, 47)である．X 線トポグラフィを用いた転位観察にお
いては，転位芯から広がった弾性歪みを検出するため，そのコントラストは数
10 m 程度の広がりを持つ．よって，104 cm-2以下の転位密度の結晶に対して有

















 2.3.2  X 線トポグラフィによる転位のバーガーズベクトルの決定 
  2.3.2.1 消衰効果による転位コントラスト 48) 




ない．すなわち，入射 X 線が平面波であるならば転位部では X 線回折を起こさ
ず，トポグラフィ像で回折強度が弱まることになる． 
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2.4 放射光 X 線光学 51) 































ル・ゾーンプレート（Fresnel zone plate）56)法等が挙げられる． 
マイクロビームによって局所的な歪みを観察する場合，試料上での X 線のビ










































第3章 放射光 X 線を用いた窒化ガリウム結晶中の格子欠陥の評価 
 
 3.1 測定試料 
 準備した試料は HVPE法で成長した(10-10)面を表面に持つ m-GaN単結晶であ
り，その膜厚は約 300 m である．  
 本試料に対し，X 線を[0001]軸と平行な方向から入射した時に得られた 10-10
対称ブラッグ反射のロッキングカーブを図 3-1 に示す．X 線回折測定はリガク製
SLX-2000 で行い，X 線は Cu-K1（=1.5406 Å）を利用した．Ge(220)チャンネ
ルカットモノクロメーターでの 4 回反射を利用した X 線の発散角は 12.4 arcsec
である．試料位置でのビームサイズは X 線の入射方向に対し約 0.5 mm，X 線の
入射方向と垂直方向に対し約 5 mm とした．本光学系において，得られたロッキ
ングカーブの半値幅（FMHM）は 23.5 arcsec であった． 
図 3-2 は，試料表面から得られた室温でのカソードルミネッセンス
（Cathodoluminescence: CL）の積分強度像である．CL 測定は JEOL 製走査電子
顕微鏡（Scanning electron microscopy: SEM）JSM-6500F に，堀場 Jovin-Yvon 製









っている．今回評価した 120 m×120 m の CL積分強度像の観察視野内には，
転位起因のダークスポットやダークラインの存在は確認できなかった．本結果











図 3-1 10-10 対称ブラッグ反射のロッキングカーブ 
    （X 線は[0001]方向と平行に入射） 
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 X 線トポグラフィを実施した同じ試料に対し，X 線を 0001 方向と平行な方向
から入射した時の 30-30 対称ブラッグ反射のロッキングカーブ曲線を評価した．





～200 m 程度であり，測定した領域内でピークトップの値は最大約 0.002°異な
った． 
















































































現在，結晶成長技術の向上に伴って GaN 結晶は X 線トポグラフィが可能な転
位密度まで高品質化してきている．このような低転位密度の結晶においては， 
TEM 分析では，転位の場所を狙ったサンプリングの難易度が非常に高くなって
しまう．また，Si 等とは異なり GaN は X 線吸収係数が高く，市販ウエハレベル
での膜厚に対しては実験室光源での X 線の透過が難しく，X 線トポグラフィ評
価も困難である． 
そこで本研究では，高品質 GaN 結晶に対して X 線トポグラフィによる転位挙
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 波数は，ある正弦波の波長を𝜆とした時の𝑘 = 2𝜋/𝜆で与えられ，波長 2π の中
に波が何周期分入るかを表した数と考えられる．3 次元空間の中で波を考える場
合には，大きさが𝑘 = 2𝜋/𝜆で，方向が波の進行方向になっているベクトル























𝑓(𝑥) = ∫ 𝐹(𝑘)
∞
−∞



















𝑛𝑥)    (𝑛 = ±1,±2⋯)
∞
−∞
          (A − 5) 
 





3 次元の関数𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧)に対しても𝒌 = (𝑘𝑥 + 𝑘𝑦  +  𝑘𝑧)，𝒓 = (𝑥, 𝑦, 𝑧)とすること
で，exp(𝑖𝒌 ∙ 𝒓)で表される平面波の足し合わせによって 3 次元の関数を表すこと
ができる． 
 
𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧) =∭𝐹(𝑘𝑥, 𝑘𝑦 , 𝑘𝑧)exp(𝑖𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑘𝑥 𝑑𝑘𝑦 𝑑𝑘𝑧         (A − 6) 
 
級数展開は，周期性が 3 つの直交した方向にあれば， 
 















𝑓(𝑥, 𝑦, 𝑧) =∑∑∑𝐶𝑛1,𝑛2,𝑛3exp
𝑛3𝑛2
{𝑖(𝑛1𝒂
∗ ∙ 𝒓 + 𝑛2𝒃
∗ ∙ 𝒓 + 𝑛3𝒄
∗ ∙ 𝒓)}
𝑛1
          (A − 8) 





          (A − 9) 
=∑𝐶𝐺exp(𝑖𝑮 ∙ 𝒓)
𝐺





 A-3-1 固体による X 線の散乱 
 ある点に波の散乱体があったとき，その散乱体からは球面波が発生すると考
え，全ての散乱体から発生する球面波の総和によって波の散乱や回折が議論で
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F(∆𝒌) = ∫ ρ(𝑟)exp(−𝑖∆𝒌 ∙ 𝒓)𝑑𝑣          (A − 13)
𝑉固体
 



















ρ(𝒓) =∑𝜌𝐺exp(𝑖𝑮 ∙ 𝒓)
𝐺




























   = ∫ ∑𝜌𝐺
𝐺








          (A − 17) 
 
G は 3 次元空間の中の点なので，ほとんどの場合∆𝒌はどの G とも一致しない．
その場合，𝑮 − ∆𝒌 ≠ 0なのでexp{𝑖(𝐺 − ∆𝒌) ∙ 𝒓}は場所によって正負様々な値をと
り，体積全体にわたる積分𝜌𝐺 ∫ exp{𝑖(𝐺 − ∆𝒌) ∙ 𝒓}𝑑𝑣𝑉
固体
は大きな値にはならない．
















































+ 𝑈(𝑥)}(𝑥) = 𝜀(𝑥)    (B − 2) 
 
 




𝑈(𝑥 + 𝑎) = 𝑈(𝑥)    (B − 3) 
 
すなわち，(B－1)式の波動関数(𝑥) と，(B－1)式の変数 x を x+a に置き換えた
時の波動関数(𝑥 + 𝑎)は，同じ微分方程式の解となる．よって， 
 
       (𝑥 + 𝑎) = 𝐶 ∙ (𝑥)    (B − 4) 
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(𝑥 + 2𝑎) = 𝐶2 ∙ (𝑥) 
(𝑥 + 3𝑎) = 𝐶3 ∙ (𝑥) 
⋮ 




           (𝑥 + 𝑁𝑎) = 𝐶𝑁 ∙ (𝑥) = (𝑥)    (B − 6) 




𝐶 = exp (𝑖
2𝜋
𝑁
)      (B − 8) 
と表される．ここで， 
 
      𝐶𝑙 ≡ 𝐶
𝑙 = exp (𝑖
2𝜋
𝑁
𝑙)                


















(𝑥) = exp(𝑖𝑘𝑎)u(𝑥)    (B－11) 
とおくと， 
 
(B − 5) 
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ᅗ B-1 1ḟඖࡢ Bloch㛵ᩘ 
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 結晶が周期性 a を持つならば，包絡関数𝑢(𝑥)は a を基本周期とする逆格子空
間で Fourier 級数展開できる． 
 






) = ∑ 𝑢𝑛exp(−𝑖𝑛𝐾𝑥)
𝑛=∞
𝑛=−∞
 (𝑛 = 1,2⋯ )          (B－15) 
 
 





























              





















   =
ћ2
2𝑚









}(𝑥) =∑∑𝑈𝑔𝐶(𝑘)exp{𝑖(𝑔 + 𝑘)𝑥}
𝑘𝑔
            
        = ∑∑𝑈𝑔𝐶(𝑘
′ − 𝑔)
𝑔𝑘′
exp(𝑖𝑘′𝑥)      (B－20) 
 
 
























𝑘2𝐶(𝑘) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔) =
𝑔











(𝑘 −  𝜀)𝐶(𝑘) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔) =
𝑔
 0          (B－25) 
                                         
上式を Bloch の基礎方程式と呼ぶ． 
 (B－18)式に対して𝑘 → 𝑘 − 𝑔の変換を行うと， 
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                      = 𝑢𝑘(𝑥)exp(𝑖𝑘𝑥)  
 
∴ 𝑢𝑘(𝑥) =∑𝐶(𝑘 − 𝑔)exp(−𝑖𝑔𝑥)
𝑔
          (B－26) 
                                         
が成り立つ．これは Bloch の包絡関数の逆格子表示であり，(B－15)式と等価で
ある．同様に，(B－25)式に対し𝑘 → 𝑘 − 𝑔′の変換を行うと以下のようになる． 
 
(𝑘−𝑔′ − 𝜀)𝐶(𝑘 − 𝑔′) +∑𝑈𝑔𝐶(𝑘 − 𝑔
′ − 𝑔) =
𝑔





𝑈𝑔 ≪ 𝜆𝑘 ≪
ћ2𝑘2
2𝑚
          (B－28)     
 





𝑔1 ≤ 𝑘 ≤
1
2
𝑔1           (B－29) 
 
の第一ブリルアンゾーンに還元できる．但し，等価な運動として還元するため







方程式に 2 つの波が発生している近似で記述することができる． 










2 = 𝑘2    (B－31) 
 
が成り立つ．上記条件を満たす場合，第一ブリルアンゾーンには少なくとも𝒌と




簡単のため，「結晶内には𝒌と𝒌 − 𝒈1の 2 つの波，すなわち進行波exp(𝑖𝑘𝑥)と反
射波exp(−𝑖𝑘𝑥)のみ存在し，その 2波がブラッグの回折条件を満たす（二波近似）」
と仮定する．また，(B－28)式の仮定のもと，イオンのポテンシャルエネルギー
のフーリエ成分𝑈𝑔の中から，定在波電子と最も相互作用の大きい𝑈𝑔1 = 𝑈−𝑔1 =
𝑈1のみを選択し，その他を無視する． 
 以上の仮定を用いると，Bloch の基礎方程式 
 





(𝜆𝑘 − 𝜀)𝐶(𝑘) + 𝑈𝑔1𝐶(𝑘 − 𝑔1) = 0 
(𝜆𝑘−𝑔1 − 𝜀)𝐶(𝑘 − 𝑔1) + 𝑈−𝑔1𝐶(𝑘) = 0 
 
上式より，𝐶(𝑘)と𝐶(𝑘 − 𝑔1)についての連立方程式が非自明解を持つことから， 
 
|
𝜆𝑘 − 𝜀 𝑈1
𝑈1 𝜆𝑘−𝑔1 − 𝜀




𝜀2 − (𝜆𝑘−𝑔1 + 𝜆𝑘)𝜀 + (𝜆𝑘−𝑔1 ∙ 𝜆𝑘 − 𝑈1















2    (B－36) 
 





= 𝜆1 − 𝑈1
𝜀1
(−)
= 𝜆1 + 𝑈1























𝑔1) = −𝐶 (−
1
2
𝑔1)    (B－39) 
(-)の根に対して：  𝐶 (
1
2
𝑔1) = 𝐶 (−
1
2







(±)(𝑥) = exp (𝑖
1
2
𝑔1 ∙ 𝑥) ∓ exp (−𝑖
1
2
𝑔1 ∙ 𝑥)    (B－41) 
∴ {
𝜑(+) ∝ exp (𝑖
𝜋
𝑎
𝑥) − exp (−𝑖
𝜋
𝑎




𝜑(−) ∝ exp (𝑖
𝜋
𝑎
𝑥) + exp (−𝑖
𝜋
𝑎




    (B－42) 
 
なお， 
2 sin2 𝜃 = 1 −cos 2𝜃 






|𝜑(+)|2 ∝ 4 sin2 (
𝜋
𝑎
𝑥) = 2 {1 − cos (
2𝜋
𝑎
𝑥)} = 2{1 − cos (𝑔1𝑥)}
|𝜑(−)|2 ∝ 4 cos2 (
𝜋
𝑎
𝑥) = 2 {1 + cos (
2𝜋
𝑎
𝑥)} = 2{1 + cos(𝑔1𝑥)}
   (B－43) 
 
なお，電子波では平面波の振幅の大きさを 1 としているが， |𝐸0|とおけば上記の
|𝜑(+)|2および|𝜑(−)|2はそれぞれ2|𝐸0|








る．(B－38)式は，2 つの定在波の𝑘 = 1 2⁄ 𝑔1におけるエネルギー差を与える．つ
まり，ブラッグの回折条件を満たす 2 つの定在波𝜑(+)，𝜑(−)が，バンドギャップ
が生じる本質的要因であることがわかる．すなわち，結晶周期場ポテンシャル
中での電子の挙動は，k がブリルアンゾーンの境界𝑘 = ±1 2⁄ 𝑔1(= ±𝜋/𝑎)近傍に
近くなると，(B－42)が示すように，定在波を生じる進行波exp(𝑖𝒌 ∙ 𝒓)と反射波
exp(−𝑖𝒌 ∙ 𝒓)との干渉の仕方に 2 通り（進行波∓反射波）生じる結果𝜑(+)，𝜑(−)を
生じていることになる． 
一方，X 線動力学回折理論における分岐波 1 と分岐波 2 とはそれぞれの分岐









2{1 + cos(𝒈 ∙ 𝒓)}
           |𝐸2|
2 = 2|𝐸02|
2{1 + cos(𝒈 ∙ 𝒓 + 𝜋)}    (B－44)
   = 2|𝐸02|
2{1 − cos(𝒈 ∙ 𝒓)}
 
 
と表現される．(B－43)と（B－44）とを比べると，|𝜑(+)|2 と |𝜑(−)|2 はそれぞ
れ |𝐸2|
2（分散面 2）と |𝐸1|









X 線動力学回折理論に表れる分散面 1, 2 は，そもそも(𝑘𝑜
2 − 𝑘2)(𝑘𝑔





















π だけずれた定在波を発生する点で共通している．では，k および E の変化から
見たときに，𝜑(+)と𝜑(−)は分岐波 1，2 の定在波とどのような関係にあるのだろ
うか． 
















異なっている．すなわち，E からスタートした E-k 関係を示している． 










, 𝑘𝑦 = 0から ky方向に離れるにつれてその E 値を
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概念であり，|𝜑(+)|2が分岐波 2 に対応しており，|𝜑(−)|2が分岐波 1 に対応してい
るという単純な現象ではないことに注意が必要である．  
 
